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 本研究では、Cu 表面上に吸着した NO 単分子の価電子軌道を観測することに
よって、価電子軌道と吸着構造・反応性との相関を単分子レベルで調べた。実験は主







面方位の異なる３種類のCu 基板上に ~15 K にて NO を吸着させ、STM 観察を
行った。 Cu(111) および Cu(001) 表面上の NO 単分子は、対称性の高い表面サイ
トへの吸着によって 2π* 軌道の二重縮退が維持されている一方で、Cu(110) 表面上
においては、NO の 2π* 軌道が基板の異方性によって縮退が解かれていることが示
された。さらに、~40 K 以上のCu(110) 表面上においては、NO が大きく傾き、基
板と強く相互作用した flat-lying 構造が安定であり、それを中間体とした解離反応 
(NO→N+O) が~140 K で進行することを振動分光測定によって明らかにした。 
また、NO と H2O を共吸着したCu(110) 表面上において、H2O 分子による NO 
の還元反応を誘起することに成功した。STM 探針操作によって H2O単分子を NO 
単分子に接近させた。その際、NO–H2O 間の水素結合の形成に伴って、基板から N
O の 2π* 軌道への電子移動が起こることが示された。このことは、NO–H2O 間の
水素結合形成に伴って N–O 結合が弱められることを意味する。この複合体に更にも
う一つの H2O を接近させることで、最終的に N–O 結合が切断された。この反応は
 H2O 分子の表面拡散によって低温  (~15 K) においても自発的に進行することか
ら、極めて反応障壁の低い NO 還元反応であることが示された。 
以上に示した通り、本研究では、Cu 表面に吸着した NO の吸着構造と反応性
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